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Zusammenfassung

Im Hinblick auf eine Optimierung des Designs sollte das Stromungsverhalten in Dialyse- und
Chromatographiemodule berechnet werden. Einer der Schwerpunkte dieser Analyse war auch die
Frage, in wie weit Membranen und porése Schiittungsschichten vereinfacht abgebildet werden kénnen,
um dennoch richtige Aussagen fiir An- und Abstrombereiche zu erhalten.

1 Allgemeines

Die numerische Strémungssimulation (Computational Fluid Dynamics, CFD) erlebt in Zeiten laufend
steigender Rechnerleistung einen schwunghaften Aufstieg als Ersatz und Erginzung von oft teuren und
aufwendigen Modellversuchen (beispielsweise im Windkanal), wie auch in [1] ausgefiihrt wird. Neben
Zeit- und Kostenersparnis in der Anlagenplanung ist es auch moglich, das Anlagenverhalten nach appa-
ratebaulichen Verdnderungen im Zuge von Geometrieoptimierungen in verschiedenen Betriebszusténden
vorherzusagen.

Dies ist aber nicht die einzige Anwendung. Insbesondere bei internen Strémungen in kleineren, der
Messung schwer zugénglichen Bauteilen, wie Chromatographiemodule, kann die CFD einen wertvollen
Beitrag zum besseren Versténdnis der Stromungsvorgédnge geben.

2 Hardware-Voraussetzungen

Die Simulationsrechnungen wurden auf zentralen Rechnern des ZID der TU Wien durchgefiihrt, wahlweise
auf einem der beiden Knoten im Cluster “fecfd”, fe.zserv.tuwien.ac.at und cfd.zserv.tuwien.ac.at, beides
Multiprozessor-Alpha-Systeme (Compaq) mit entsprechender Hauptspeicherausstattung (etwa 1,5 GB
RAM pro CPU).

Als Betriebssystem wird Tru64 Unix verwendet. Die Systeme sind auch in der Lage, auf Basis von
SMP (symmetric multiprocessing) Aufgaben auf mehrere CPUs aufzuteilen, um die Berechnungszeit zu
verkiirzen.

3 Software

Fiir die hier vorliegende Arbeit wurde der kommerzielle Finite-Volumen-Solver FLUENT der amerikani-
schen Firma FLUENT Inc. verwendet, der die Grundgleichungen (Impulsbilanz, Massenbilanz, Energie-
bilanz sowie bei Bedarf auch Spezies-Bilanzen) fiir jedes der einzelnen Kontrollvolumina im zwei- oder
dreidimensionalen Netz einzeln integriert und 16st. Fiir diese Arbeit wurden stationédre und auch instati-
onédre Berechnungen durchgefiihrt, wobei die Programmversionen FLUENT 5.4.x beziehungsweise 5.5.x
zum Einsatz kamen.

Das rechnerische dreidimensionale Abbild der Anlage wurde mit dem ebenfalls von FLUENT Inc. ver-
triebenen “CFD-Preprocessor” namens GAMBIT (verwendete Version: GAMBIT 1.3), einem einfachen



CAD-Programm kombiniert mit der Mdglichkeit, die Rechengitter zu generieren, erstellt. Aufgrund der
Komplexitét der zu simulierenden Objekte mufite in manchen Bereichen auf unstrukturierte, tetraedrische
Gitter zuriickgegriffen werden, die erh6hte Flexibilitdt mufite allerdings mit vergréflertem rechnerischen
Aufwand “bezahlt” werden.

Die Turbulenz, soferne iiberhaupt vorhanden, wurde mittels eines modifizierten k-e-Ansatzes (siehe
[4]) modelliert, iiber weite Strecken konnte aber auch ein laminares Fluidmodell zum Einsatz kommen,
insbesondere in den Bereichen mit porésem Medium. Die Fluide wurden als inkompressibel mit konstan-
ten Stoffdaten angenommen, auch konnte vorausgesetzt werden, dafl die Vorgénge isotherm ablaufen und
kein Energieaustausch iiber die Wiande erforderlich ist.

Die Modelle enthalten je nach verwendeter Gitterdichte etwa 100000-400000 Zellen und haben einen
Hauptspeicherbedarf von ca. 150-800 MB. Die Rechenzeit belduft sich auf 1 bis 4 Minuten pro Iteration,
je nach aktivierten Modellen. Bis zur Konvergenz wurden zwischen 200-1000 Iterationen benotigt.

4 Chromatographiemodul

Voraussetzung fiir eine ordnungsgeméfle Verteilung des Aufgabefluids iiber die chromatographisch wirk-
same Packung ist natiirlich grundsétzlich - neben einer ordnungsgeméfl ausgefithrten Packung - ein ent-
sprechend hoher Stromungswiderstand in der Packung. Sonst kommt es zu Strédhnenbildung oder einer
ausgeprigten Kernstromung und nahezu ruhender Stromung am Rand, welche in verminderter Stoffaus-
tauschleistung fiihrt.

Da aber ein hoher Stromungswiderstand auch mit hohem Druckverlust einhergeht, welcher aus 6ko-
nomischer und auch apparatetechnischer Sicht zu vermeiden ist, fillt der fluiddynamisch giinstigen Ge-
staltung des Zustrombereiches grofle Bedeutung zu.

Zumeist wird eine Losung mit einer pordsen Platte (beispielsweise aus Keramik, Glas oder Sinter-
metall) gewihlt, kombiniert mit einem angemessenen Strémungskanal, um auch hinreichend Fluid in die
Auflenbereiche zu fiihren.

Bei ungiinstigem S#ulendesign kann es aber auch auftreten, dafl nicht die gesamte Schiittung als
Anstromfléche offen liegt, was ebenfalls wieder zu Totbereichen fiithrt, die einerseits nicht fiir den Stoff-
austausch zur Verfiigung stehen und andererseits insbesondere in der pharmazeutischen oder biotechno-
logischen Anwendung grofie Infektionsgefahren (Totrdume) birgt.

Weitere Aspekte dieser Problematik konnen bei [2] nachgelesen werden.

4.1 Geometrie

Es soll hier der Vergleich zwischen einem Chromatographiemodul mit und einem ohne Totbereich durch-
gefithrt werden. Zur Vereinfachung der Rechnung werden die zwei Symmetrieachsen des Moduls aus-
geniitzt und nur 1/4 der Geometrie tatséchlich simuliert, was in Abbildung 1 dargestellt ist.

4.2 Parameter

Vorgegeben ist der Volumenstrom und in diesem Fall auch der Druckabfall iiber die chromatographische
Saule. Die Simulation soll mit den Stoffdaten von Wasser durchgefiihrt werden. Als Anpassungsparameter
bleibt daher natiirlich nur noch der Schiittungswiderstand. Dieser kann beispielsweise mit folgenden
Gleichungen vor der Simulation abgeschétzt werden:
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Der erste Ausdruck gibt die “viscous resistance” an, direkt proportional der Geschwindigkeit, der
zweite Wert stellt die “inertial resistance” dar, proportional dem Quadrat der Stromungsgeschwindigkeit.



Grid

Grid

FLUENT 5.7 (3d, dp, segregated, lam)
Abbildung 1: Darstellung des Rechenbereiches

FLUENT 5.3 (3d, dp, segregated, spe2, lam)

Abbildung 2: Gitter fiir die Simulation
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Abbildung 3: Geschwindigkeitsprofil im Chromatographiemodul, Absolutgeschwindigkeit in m/s

4.3 Darstellungen und Auswertungen

Die Durchbruchskurve (siche Abbildung 4) gibt das klassische Bild eines Rohrreaktors wieder (Verweil-
zeit). Ideal miiite ein Konzentrationssprung auftreten, die Nichtidealitit zeigt sich in der realen Steigung
und in den Kriimmungen bei den Ubergangszonen.

Ideal miifite die Iso-Fliache exakt eine Ebene bilden. In der Mitte des Moduls bemerkt man, daf3 eine
Ausbuchtung nach unten auftritt, die aufgrund der aufprallenden Anstromung auftritt. In den Randzonen
sieht man aufgrund der Haftbedingung den Riickhalt des Fluides.

Im Vergleich der Iso-Flichen (siehe Abbildungen 6 und 7) merkt man sehr deutlich die Auswirkung des
schlecht angestromten Mantelbereiches. Dies wirkt sich natiirlich auf das Verweilzeitverhalten der Stoffe
in der Sdule aus. Die chromatographische Trennung einer solchen Séule ist demzufolge auch schlechter
als bei giinstigerer Anstromung.

5 Dialysemodul

Es ist ein Hohlfasermodul zu simulieren, wie es auch zur Hamodialyse eingesetzt wird. Dabei wird hier
von einer Anordnung ausgegangen, bei der das (verunreinigte) Blut in den Hohlfasern flieit, das Dialysat
wird mantelseitig mit Dialysefliissigkeit gespiilt.

Auch hier stellt sich wieder die Frage, ob alle Membranfasern im Dialysemodul mit der gleichen
Geschwindigkeit durchstromt werden, da besondere Beanspruchung bei Blut aufgrund der zelluldren
Bestandteile vermieden werden muf. Dies kann wieder auf eine Frage der optimalen Verteilung am
Eintritt zuriickgefiihrt werden.

Zusétzlich ist noch die Stromung auf der Dialysatseite zu optimieren, um die Konzentration dialy-
satseitig so niedrig wie moglich zu halten und einen kontinuierlichen und effizienten Stofftransport zu
gewahrleisten.

Samtliche Darstellungen wurden aus [3] entnommen, weitere Informationen zu dieser Himodialysean-
wendung findet man in [5].
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Abbildung 4: Durchbruchskurve
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Abbildung 5: Druckprofil, statischer Druck in Pa
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Abbildung 6: Iso-Fliche mit Mantel, Absolutgeschwindigkeit in m/s
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Abbildung 7: Iso-Fliche ohne Mantel, Absolutgeschwindigkeit in m/s
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Abbildung 8: Gitter Dialysemodul (links Hohlfaserseite, rechts Mantelseite)

5.1 Geometrie

Im Gegensatz zur Implementierung des Chromatographiemoduls tritt hier zumindest auf der Dialysatseite
nur eine Symmetrieebene auf, die in diesem Fall aber auch nicht geniitzt wurde (Abbildung 8).

5.2 Parameter

Analog zum vorhergehenden Problem waren wieder Kennwerte fiir das pordse Ersatzmedium zu finden,
wobei aufgrund der Struktur bei der Simulation der Hohlfasern anisotrope Widerstandskennwerte einge-
setzt wurden.

5.3 Darstellungen und Auswertungen

Bei der Betrachtung der Anstromung der Hohlfasern zeigt sich analog zur Chromatographiesiule, daf3
in den Randzonen das Fluid deutlich langsamer strémt. Ebenso sieht man eine Zone, in welcher der
einstromende Strahl an das Gebiet hoheren Widerstandes anprallt, abgelenkt wird und Wirbelbereiche
ausbildet (siehe Abbildung 9).

Mantelseitig merkt man im Umlaufkanal der Zustrémung (Abbildung 10), dafl gegeniiber des Eintrittes
die niedrigste Geschwindigkeit auftritt. Demzufolge ist auch hier die Aufgabe auf das Separationsmedium
asymmetrisch und kann zu Problemen fiihren.

Beide Effekte fithren zu Ungleichverteilungen der Fluide und somit zu schlechterer Ausniitzung des
Membranmodules.

6 Diskussion

Sehr gut behandeln lassen sich Probleme der klassischen Fluiddynamik, insbesondere Modifikationen der
Anstromgeometrien. Durch Optimierung dieser kann eine giinstigere Fluidverteilung im porésen Medium
oder an den Dialysefasern erreicht werden, welche den Stoffaustausch begiinstigt.

Beriicksichtigung von Stoffaustausch ist in FLUENT {iber die Anwendung von Quellen- und Senken-
termen moglich. Zeitliche und Konzentrationsabhiingigkeit lassen sich nur auf dem Weg der UDF (user
defined function) realisieren, welche in den obigen Féllen nicht zur Anwendung gebracht wurden. Bei
Membranen ergibt sich zusétzlich noch die Betrachtung des Transmembranflusses.

Aus den Berechnungsergebnissen lassen sich Druck- und Geschwindigkeitsprofile ableiten, die in wei-
terer Folge bei Detailberechnungen zum Einsatz kommen kénnen. Die Driicke kénnen beispielsweise als
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Abbildung 9: Anstromung Blutseite, Absolutgeschwindigkeit in m/s
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Abbildung 10: Verteilung im Umlaufring, Absolutgeschwindigkeit in m/s



Randbedingungen in feiner gemeshten Bereichen eingesetzt werden. Allerdings miifite auch in diesem Fall
eine iterative Losung erfolgen.

7

Awusblick

Fiir eine weitergehende Betrachtung kommen folgende Punkte in Frage:

e Anwendung weiterer Turbulenzmodelle
e Betrachtung der Auswirkung der Porositdt der Sdulenfiillungen
e Quell- und Senkenterme zur Simulation von Retention und Stoffaustausch

e Modifikation der Verteilerplatten
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